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Diversitat i Complexitat Molecular

























McGuire, Astrophys. J. 



















n  102 cm-3
T  80 – 100 K










n  104 cm-3
T  10 – 30 K
Grans de pols recoberts 
per mantells de gels
van Dishoeck, Faraday Discuss., 2014, 168, 9
Tielens, Rev. Mod. Phys., 2013, 85, 1021













































L’Univers com un Gran Reactor Químic
“Ajudant” de les reaccions
reacció en 
fase gas
reacció en les 
superfícies dels 
grans de pols
Formació d’un Sistema Solar i Evolució Química. Presència dels Grans de Pols









H2, H2O, NH3, CO2, CH3OH...
Un pas més enllà en la 
complexitat molecular









Presència de molts minerals (alguns amb propietats catalítiques): 
TiO2, FeS, aluminosilicats, grans metàl·lics,...
Detecció de molts compostos orgànics 
d’elevada complexitat molecular: 
alcohols, àcids carboxílics, aldehids, 
cetones, nitrils, alifàtics, aromàtics, 
aminoàcids, sucres i nucleobases
cometes
- Roques + gels




Per què estudiar la Química de l’Univers?
- Formació de sistemes solars i planetaris
- Química extragalàctica
- Atmosferes planetàries i exoplanetes










1. Per entendre les etapes fonamentals










2. L’Astroquímica està connectada amb
processos de química prebiòtica i, en última










“The Cosmos is also within us. We are made of star stuff”
Carl Sagan




















Astroquímica. Un Camp Interdisciplinar
ASTROQUÍMICA
Espectre de la font
Eina: 
Telescopis
Astroquímica. Mesures Observacionals I. Molècules en Fase Gas


















 Observacions astronòmiques basades en l’espectroscòpia d’emissió de transicions rotovibracionals
d’espècies moleculars en fase gas presents en l’objecte astrofísic que s’observa.







































Mapeig del NH2CHO  en 
la protoestrella L1157
Codella,…,Rimola... Astron. 
Astrophys., 2017, 605, L3










 Observacions astronòmiques basades en l’espectroscòpia d’emissió de transicions vibracionals de 
components sòlids presents en l’objecte astrofísic que s’observa.










 Estat estructural: AMORF
silicats (Mg2SiO4) mantell de gel

















Boogert et al., Annu. Rev. Astron. Astrophys., 2015, 53, 541
Astroquímica. Models Astroquímics
 Equacions diferencials, la finalitat de les quals és reproduir les dades observacionals, amb l’objectiu































1102 1103 1104 1105
Predicció de les abundàncies de CO, H2CO and CH3OH en
funció del temps considerant la hidrogenació del CO en un
mantell de gel d’H2O
• Equacions cinètiques
• Simulacions Monte Carlo
• Master Equations
Tipus de models: 
Necessiten dades 
inicials (inputs):
• Paràmetres físics: 
temperatures, abundàncies 
inicials, dimensions dels grans, 
• Paràmetres energètics: 




Cuppen et al., Space Sci. Rev., 2017, 212, 1
superfície metàl·lica
(e.g., 10K)
 Experiment en 
superfícies
Astroquímica. Experiments al Laboratori
 Experiments terrestres l’objectiu dels quals és estudiar reaccions d’interès astroquímic simulant les 
condicions del medi de l’objecte astrofísic (molt baixes temperatures i pressions).






















Linnartz et al., Int. Rev. Phys. Chem., 2015, 34, 205
Astroquímica dels Grans de Pols. Limitacions
Limitació:
No tenim informació de com es 
formen les molècules detectades
En fase gas
En les superfícies 





















valors en fase gas, valors
presuposats)
Limitacions:
• Anàlegs dels grans de pols
• Fluxos àtoms H/fotons UV
 Incapacitat de reproduir les 
condicions reals dels entorns 
astrofísics
 No tenim informació dels 

















Quines reaccions requereixen la 
presència del grans de pols i per què?
La Química dels grans de pols
no està plenament entesa
Informació a Escala Atòmica. Ús de la Química Computacional
Branca de la Química que utilitza simulacions moleculars per solucionar problemes químics.
Integra l’ús de mètodes de la Química Teòrica i tècniques de modelització molecular que
permeten calcular l’estructura i propietats de sistemes químics (moleculars, biològics, materials)
amb el fi d'obtenir-ne informació a escala atòmica.
Química Computacional:
Informació atomística: 
estructural, energètica i 
dinàmica
“If we can solve this equation we can 
know everything about the system”
Ĥ = E
 Química Quàntica: Ús de la mecánica quàntica en sistemes químics.
Resolució de l’equació d’Scrödinger electrònica
--------
--------



































Química en els 
grans de pols
OBJECTIU


















Structure of the Grain Surfaces?WP1: Mod ls estructurals del grans
Main Grain Surface Reaction Mechanisms?WP2: Reaccions n superficies dels grans















 Generar models estructurals atomístics (i realístics) 













 Concentrador dels reactius?  Tercer Cos?
en gel d’H2O
en fase gas
 Concentrador dels reactius?  Tercer Cos?
Structure of the Grain Surfaces?WP1: Mod ls estructurals del grans
Main Grain Surface Reaction Mechanisms?WP2: Reaccions n superficies dels grans















 Generar models estructurals atomístics (i realístics) 



















E.g.: difusió del 
N en gel d’H2O
E.g.: H + CO  HCO
Simulacions de Dinàmica Molecular
ERC-QUANTUMGRAIN 
 Quantum Chemistry on Interstellar Grains (QUANTUMGRAIN). Grant Agreement number 865657
 ERC-2019-COG - PE9 (Universe Sciences)
100% (PE9)
 80% rebutjats en Step 1
 20% passen a Step 2 
(entrevista a Brusel·les)
 2/3 no finançats
 1/3 finançats 11 pojectes





• Altres despeses: Open Access, workshop,…
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